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には従来は化合物の部分構造表記である MACCS key と Tanimoto 係数と呼ばれる類似尺度が利用されているが、
Tanimoto 係数では全てのビットが常に等価に扱われていることなどから、化合物探索の精度が十分でない可能性が
あることを指摘している。そこで、化合物構造間の類似度を評価する方法として Tanimoto 係数と、機械学習法の
Random Forest を利用した類似尺度である proximity measure を線形判別法で組合せて化合物探索を行う方法を提
案している。この組合せ尺度による評価実験では従来手法に比べて提案手法が有効であることが示されている。 
 また、活性化合物が未知のタンパク質と相同なタンパク質に対して既知の活性化合物との関係を利用して化合物デ
ータベースから類似度探索を行うことでタンパク質に作用する新たな活性化合物候補が得られるという考え方があ
る。本論文ではこの考え方で活性化合物探索を行う場合に、大量の偽陽性な化合物が拾いあげられる可能性があるこ
とを指摘している。この問題の解決のために上述した活性化合物探索手法を適用することを提案し、評価実験を行っ
た結果、本手法が有効であることが示されている。 
 以上により、本論文の成果は、タンパク質に作用する活性化合物の探索手法に関する研究の発展に貢献するものと
考えられる。よって、博士（情報科学）の学位論文として価値あるものと認める。 
